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Peierls transition at solid surfaces
\Surface phase transition" refers to the phenomena in which only several atomic lay-
ers at outermost surfaces undergo a phase transition while the rest of the crystal are
unchanged. Surface Peierls transition is one of such phenomena, driven by the coupling
of quasi-two-dimensional surface electronic system with the surface lattice of ion cores.
Recent experimental studies of surface Peierls transition indicates that the conventional
classi¯cation of the Peierls transition according to the electron{phonon coupling strength
should be revised. It is shown that the coherence length of charge density waves generated
in the ground state also characterizes the phase transitions.











はない．ところが，タングステンの bcc結晶を [001]結晶軸に垂直に切り出した (001)表面































(7√2 x √2)R45°(√2 x √2)R45°(1 x 1)




















である.3) 同族元素であるモリブデン (Mo)の (001)表面においても，類似した相転移が観
測されている．図 1にW(001)とMo(001)の低温相の原子配列の模式図を示す．W(001)
では ~q = (¼=a)(1; 1)，Mo(001)では ~q = (¼=a)(6=7; 6=7)を変調ベクトルとする周期的格子








ミ波数との間に ~q = 2~kFの関係が必要になる．格子変調波と同じ周期で電荷密度の定在波

















は，状態 ~k¹の電子がフォノンとの相互作用により状態 (~k+ ~q)ºに散乱される行
列要素である．電子{フォノン結合が弱い場合，g の ~q 依存性は小さい．g = 1とおくと，
















































ルミ面の形状によってほぼ決まり，1次元自由電子気体では T = 0，q = 2kFにおいて発散
する．実在の低次元金属等のフェルミ面に対しても低温，~q = 2~kFにおいて大きなピーク
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子の様子，回折パターンを示す．強結合では TMFc より低温の Tlatにおいて位相の空間ゆら
ぎが発生する（格子の図の破線は反位相境界）．このため，中間相については秩序パラメー
タを複素数で表し，振幅と位相を表現している．また，強結合の場合，電子エントロピー





点からは変位型と呼ばれる．転移温度は 2¢に比例する (１次元系では 3:52kBTMFc = 2¢)．
一方，電子系と格子系のカップリングが強い強結合型であっても，基底状態は定性的に
は弱結合極限の場合と同じものである．また，T > Tel = TMFc ではやはり電子エントロ
ピーのため¢ = 0で極小をとる金属相が実現するはずである．しかし，平均場近似で予想












































図 4: 左図は，W(001)の表面第一層原子の dxy軌道に由来する表面状態バンド．(1£ 1)相
(上図)では金属的バンドだが，低温の (
p




















図 4に示す.7) 理想的な (1£ 1)表面ではバンドは金属的だが，2~kF = (¼=a)(1:27; 1:27)程度





~q = 2~kFの付近でブロードな極大を示す.8) 一方，電子{フォノン行列要素は，実空間での
原子配置や波動関数の対称性の影響を受けるため，~q = (¼=a)(1; 1)において強いピークを
持つ（図 4に示すように下部バンド，上部バンドの状態の電子密度分布は，各々，結合性，
反結合性の特徴を明確に表している）．Â0と電子{フォノン行列要素の競合の結果として，
後者の影響が大きいW(001)では ~q = (¼=a)(1; 1)が実現し，Â0(~q)の特徴が残るMo(001)




大きさの波束になる．この波束の大きさを CDW相関長 »CDW と考える．ギャップの幅が



















































つづいて見いだされた，Si(111) 表面上に In の一次元的原子鎖が形成された系 13) や















2£ 2p2)R45±構造が，450 K付近では (2£ 2)構造が観











の様子をもう少し定量的に見てみよう。まず、450 Kと 300 Kでの表面共鳴バンドを比較
すると、300 Kではギャップ形成に伴い (2
p
2£ 2p2)R45±単位格子あたり» 200 meVと
いうかなり大きな電子系エネルギーの低下があることがわかる。また、ギャップはブリユ
アン域境界に沿って連続的に生じるのだが、その大きさは高温の 2次元フェルミ面とゾー
ン境界が近接 (< 0:1ºA¡1)している場合 (つまりギャップがEFをまたぐとき)だけ非常に大























図 6: 左は被覆率 5/8の In/Cu(001)表面の 450 Kにおけるフェルミ面.17)ほぼ円形のもの
が表面共鳴バンドによるフェルミ面．内側の縦長の構造はバルク Cuに由来する．直線偏
光を用いているので強度分布が 4回対称にならないことに注意．右はその模式図で，表面












一方，CDW相の ARPESで得られたバンド構造から (1)式に従って CDW相関長を見











































中の曲線)，ほぼ一致するように見える．フィッティングから， T = 0において 2¢ »0.9
eV，±u » 0:3 eVとなる．電子系から見た転移温度は Tel = 410 Kとなる．
既に述べたように，金属表面のパイエルス転移において電子系のエントロピーを決める


















































































定したところ，Tlat = 345 Kにおいて長距離秩序が消失し，その高温側で短距離秩序によ
る臨界散乱が明確に観測された.20)Tlatは，電子系の転移温度 Telよりも 60 Kほど低い．回
折プロファイルから得られた長距離秩序パラメータ Ilong，短距離秩序による回折強度 Â，
格子相関長 »latの温度変化を図 10に示す．転移点近傍でこれらを t = j1¡ T=Tlatjのべき
乗，Ilong / t2¯，Â / t¡°，»lat / t¡º と表す時の指数は ¯ = 0:15§ 0:19，° = 1:36§ 0:62，
º = 1:14§ 0:27と決定された．これらは 2次元イジング模型に対する ¯ = 1=8，° = 7=4，
º = 1と良く一致している．特に，格子相関長の逆数 1=»latは Tlat直上で直線的に増大し





磁性」状態への転移と見なして，イジング模型で表現することが可能である． T > Tlatの
11
図 9: SPring-8 BL-13XUに設置された直径 3.2 m，総重量 11 tの超高真空表面界面構造解
析用X線回折計「蒼土俵」（高輝度光科学研究センター 坂田 修身氏提供）．





う格子系の変化を模式的に描くと図 11のようになるだろう．Tlat = 345 K以下では，CDW
基底状態である (2
p





CDW波束が存在することができる (この系のCDW相関長は既に述べたとおり »CDW = 6
nmである)．では、»latと »CDWがほぼ同程度になる時 (図 10によれば、それは 400 K付
近である)，何が起こるのだろうか？　既に述べたとおり，»CDWは CDWギャップを形成
するのに最低限必要な格子のコヒーレンス長であって，»latがこれより小さくなるともは


























   

















































図 10: In/Cu(001)表面のパイエルス転移における長距離秩序パラメータ Ilong，短距離秩
序による回折強度 Â，格子相関長 »latの温度変化.20)曲線は 2次元イジング模型で予想され
る振る舞い．
T < Tlat Tlat < T < TelT = Tlat T > Tel
図 11: 相転移の模式図．濃青と淡青の領域は反位相ドメイン．T > Telでは CDW自体が
消失すると予想される．
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